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с т р у к т у р н
ы х  
м е
х
а н и з м о
в  в  ф
о р м и р о
в
а н и и
 
р а з л и ч н











д о ч е н и
я
, в





с т р у к т у р н
ы х  






е д е н и е м
 
м а к р о с к о
п
и ч е с к и
х  ф










е р к у
 
с у щ е с т
в
у ю щ и
х  
т е о р е т и ч е с к и
х  п
р е д с т а
в
л е н и й
;  
2. и с с л е д о в а н и е  к р и с т а л л и ч е с к о й  и  м а г н и т н о й  с т р у к т у р ы  г е к с а г о н а л ь н ы х  ф р у с т р и р о в а н н ы х  
м а н г а н и т о









у с т а н о
в
л е н и е
 




а р и а ц и и
 
с т р у к т у р н
ы х  п




и з м е н е н и е м
 
м а г н и т н о й
 
с т р у к т у р
ы ; 
3. и с с л е д о в а н и е  в з а и м о с в я з и  м е ж д у  и з м е н е н и я м и  к р и с т а л л и ч е с к о й  и  м а г н и т н о й  с т р у к т у р ы  
и н т е р м е т а л л и д о
в  
м а р г а н ц а
 Mn2Sb, MnAs 
и
 
ж е л е з а




л е н и
я
х  
м е т о д о м
 










е р к а
 
с у щ е с т
в
у ю щ и
х  
т е о р е т и ч е с к и
х  
м о д е л е й
; 
4. и с с л е д о в а н и е  с т р у к т у р ы  и  д и н а м и к и  о р и е н т а ц и о н н о  у п о р я д о ч е н н ы х  и  р а з у п о р я д о ч е н н ы х  
ф
а з
 в  
г а л о г е н и д а
х  




 NH4X (X=F, Cl, Br, I), п р и  и з м е н е н и и  д а в л е н и я  и  
т е м
п








м е т о д а м и
 




р а к ц и и
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а н и з м о
в  






д о ч е н и
я ; 








л е н и
я
х  
м е т о д о м
 





































о л у м е т а л л а






о д н и к а ) в  ф а з у  ш и р о к о з о н н о г о  п о л у п р о в о д н и к а . 
П
о л о ж е н и я
, 




а щ и т у
:  
1. И з м е н е н и я  т и п а  и  с и м м е т р и и  м а г н и т н о г о  у п о р я д о ч е н и я  и  х а р а к т е р а  п о л я р и з а ц и и  eg 
о р б и т а л е й
 в  п
е р о
в
с к и т о
п
о д о б н
ы х  
м а н г а н и т а
х  R1-xAxMnO3-d (R=La, Pr; A=Ca, Sr, Na) п р и  
в ы


















и з м е н е н и е м
 п
а р а м е т р о
в  
к р и с т а л л и ч е с к о й
 
с т р у к т у р
ы . 
2. О б о б щ е н н а я  м а г н и т н а я  ф а з о в а я  д и а г р а м м а  д л я  г е к с а г о н а л ь н ы х  ф р у с т р и р о в а н н ы х  
м а н г а н и т о









 (c с и м м е т р и е й  Γ 1, Γ 2) и  с т е п е н ь  с п и н о в ы х  ф л у к т у а ц и й  c п а р а м е т р о м  
с т р у к т у р н о г о
 
и с к а ж е н и
я
 
т р е у г о л ь н о й
 




о р м и р о
в
а н н о й
 
и о н а м и
 Mn и  O.  
3. Cп и н -п е р е о р и е н т а ц и о н н ы е  м а г н и т н ы е  ф а з о в ы е  п е р е х о д ы  в  и н т е р м е т а л л и ч е с к и х  
с о е д и н е н и
я
х  
м а р г а н ц а
 Mn2Sb 
и
 MnAs, о б у с л о в л е н н ы е  и з м е н е н и е м  с т р у к т у р н ы х  
п












л е н и й
. 
4. В з а и м о с в я з ь  м е ж д у  в а р и а ц и е й  с т р у к т у р н ы х  п а р а м е т р о в  и  и з м е н е н и е м  м а г н и т н о г о  



















и м и ч е с к о г о
 
з а м е щ е н и
я
 в  
и н т е р м е т а л л и д а
х  
ж е л е з а
 R2Fe17-xSix (R=Y, Lu).  
5. С у щ е с т в о в а н и е  о б щ е г о  д л я  в с е х  г а л о г е н и д о в  а м м о н и я  х а р а к т е р н о г о  з н а ч е н и я  
п
о з и ц и о н н о г о
 п
а р а м е т р а
 
д е й т е р и
я












д о ч е н н о й
 
к у б и ч е с к о й
 ф
а з
ы  в  






д о ч е н н у ю
 








л е н и е м
. 
6. О п р е д е л е н и е  т и п а  с и м м е т р и и  и  с т р у к т у р н ы х  п а р а м е т р о в  ф а з ы  в ы с о к о г о  д а в л е н и я  V 
г а л о г е н и д о
в  
а м м о н и
я
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д о ч е н н о й
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г а л о г е н и д о
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а м м о н и
я
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8. Р а з л и ч н а я  г е о м е т р и я  о р и е н т а ц и о н н о г о  б е с п о р я д к а  в  д и н а м и ч е с к и  р а з у п о р я д о ч е н н ы х  
к у б и ч е с к и
х  ф
а з а
х  I и  II г а л о г е н и д о в  а м м о н и я .  
9.  О б н а р у ж е н и е  с т р у к т у р н о г о  ф а з о в о г о  п е р е х о д а  и з  к у б и ч е с к о й  с т р у к т у р ы  с ф а л е р и т а  в  
т р и г о н а л ь н у ю
 
с т р у к т у р у
 
к и н о
в
а р и
 в  х
а л ь к о г е н и д а
х  
р т у т и
 HgSe1-xSx, HgTe1-xSx п
р и
 в ы
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о л у ч е н









л е ж а т
 в  














л е н и
я
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з а к л ю ч а е т с
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с и с т е м а т и ч е с к о м
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р е м е н н о м
 
и с с л е д о
в
а н и и
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н е о б
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о д и м о с т и
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ы х  
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ы х  
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е р р о м а г н е т и к
-
а н т и
ф
е р р о м а г н е т и к
 в  п
е р о
в
с к и т о
п
о д о б н
ы х  
м а н г а н и т а
х  La1-xCaxMnO3 (x = 
0.25, 0.33), Pr1-xSrxMnO3 (x = 0.3, 0.48), Pr0.7Ca0.3Mn0.9Fe0.1O3, п е р е х о д ы  с  и з м е н е н и е м  
с и м м е т р и и
 
а н т и
ф
е р р о м а г н и т н о г о
 




 в  Pr1-xNaxMnO3 (x = 0.2, 0.25), Pr0.7Ca0.3MnO3, 
La0.33Ca0.67MnO3, Pr0.44Sr0.56MnO3, 






о ж д а ю щ и е с
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и з м е н е н и е м
 х





р и з а ц и и
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о р б и т а л е й
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у ю щ и
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ф
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о с т р о е н а
 
о б о б щ е н н а
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д и а г р а м м а
 в
с е г о
 
к л а с с а
 
г е к с а г о н а л ь н
ы х  
м а н г а н и т о
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с ч т е
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а р а м е т р а
 
и с к а ж е н и
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т р е у г о л ь н о й
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а н н о й
 
и о н а м и
 Mn и  O. 
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и н т е р м е т а л л и д а
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м а р г а н ц а
 Mn2Sb 
и




































и н т е р м е т а л л и д а
х  
ж е л е з а
 R2Fe17-xSix (R=Y, Lu, х  = 0, 1.7) и  в  р а м к а х  с у щ е с т в у ю щ и х  м о д е л е й  
п













и з м е н е н и е м
 
м а г н и т н о г о
 













р е д е л е н а
 
с т р у к т у р а
 ф
а з
ы  в ы




л е н и
я
 V г а л о г е н и д о в  а м м о н и я . В п е р в ы е  у с т а н о в л е н о , ч т о  
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а р а м е т р а
 
д е й т е р и
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р а з л и ч н
ы х  ф
а з а
х  
г а л о г е н и д о
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е д е н о
 
с т р у к т у р н о е
 
и с с л е д о
в




о с т р о е н а
 ф
е н о м е н о л о г и ч е с к а
я
 












а л е р и т
-





а л ь к о г е н и д а
х  
р т у т и
 HgSe1-xSx, HgTe1-xSx. 
Н




р а к т и ч е с к а я
 з
н а ч и м о с т ь
 
р а б о т ы
 
П
о л у ч е н н
ы
е
 в  
д и с с е р т а ц и о н н о й
 




















р е д с т а
в






а н и з м а
х  
м а г н и т н
ы х , 
о р и е н т а ц и о н н
ы х  ф
а з о












и з м е н е н и е м
 
















р о л и
 в  
ф
о р м и р о
в
а н и и
 ф




о й с т
в  
и с с л е д у е м
ы х  
и
 
р о д с т
в
е н н
ы х  
к р и с т а л л и ч е с к и
х  
м а т е р и а л о
в . 
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и н т е р м е т а л л и д
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а л ь к о г е н и д
ы  
р т у т и
 












н о л о г и ч е с к и е
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р и м е н е н и
я
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м а г н и т н
ы х  











о р м а ц и и
, 
м а г н и т о р е з и с т и
в
н
ы х  














о р м а ц и и
, 
м а г н и т н
ы х  
д а т ч и к о
в , п
о с т о
я
н н
ы х  
м а г н и т о
в , э






о д н и к о
в ы х  э
л е к т р о н н
ы х  п
р и б о р о
в . 
Г а л о г е н и д
ы  























а р м а к о л о г и ч е с к и
х  
м а т е р и а л о
в . П










р е з у л ь т а т
ы  
м о г у т
 
с л у ж и т ь
 







т е о р е т и ч е с к и
х  
р а с ч е т о
в  ф




о й с т
в  
д а н н
ы х  
с о е д и н е н и й
 в  
з а
в




с т р у к т у р н
ы х  п




и м е е т
 в
а ж н о е
 





с т р у к т у р н о г о
 
д и з а й н а
 
ф
у н к ц и о н а л ь н
ы х  
















е р и м е н т а л ь н о
 
у с т а н о
в




з а к о н о м е р н о с т и
 ф

















м а г н и т н о г о
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ы  в  
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в
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ы х  
з а
 
с ч е т
 в









л е н и й
 
с т р у к т у р н
ы х  п
а р а м е т р о
в  




о с р е д с т
в




о л ь з о
в








и р и ч е с к о г о
 п














с к и т о
п
о д о б н
ы х  
и
 
г е к с а г о н а л ь н
ы х  
с л о ж н
ы х  
о к с и д о
в  
м а р г а н ц а
, 
к р и с т а л л и ч е с к и
х  




и о н а м и
 





д р у г и м и
 
т е т р а
э
д р и ч е с к и м и
 











а л ь к о г е н и д о
в  э
л е м е н т о
в  II г р у п п ы  п е р и о д и ч е с к о й  т а б л и ц ы  М е н д е л е е в а  и  р о д с т в е н н ы х  
с о е д и н е н и й
. 
Д
о с т о в е р н о с т ь
 п

























о л ь з о
в




р е м е н н





р о б и р о
в
а н н


















о б р а б о т к и
 
р е з у л ь т а т о
в  





о л ь з о
в
а л и с ь
 
















с е г о д н
я
ш н и й
 
д е н ь
 
м е т о д
ы . П




р е з у л ь т а т
ы  





и м е ю щ и м и с
я
 

















т е м е
 




у б л и к о
в
а н
ы  в  в
е д у щ и
х  
н а у ч н
ы х  




с о к и м и
 









у б л и к а ц и и
 




ц и т и р у ю т с
я
 
д р у г и м и
 
и с с л е д о
в





и ч н ы й
 
в к л а
д  
а в т о р а
 
О п






л е н и
я
 
и с с л е д о
в
а н и й
, п




н а у ч н
ы х  







е р и м е н т а л ь н а
я
 
р е а л и з а ц и
я
, 
о б р а б о т к а
, 




о б о б щ е н и е
 п
о л у ч е н н
ы х  
р е з у л ь т а т о
в  




л и с ь
 




т о р о м
. П
о л и к р и с т а л л и ч е с к и е
 





и с с л е д о
в


















































с к о г о






















































Щ е н н и к о
в
а
, J.-G.Park, Z.Jírak. 
А
п
р о б а ц и я
 









р е з у л ь т а т
ы  
























о л ь з о
в
а н и ю
 





н е й т р о н о
в  в  





к о н д е н с и р о
в
а н н о г о
 





(З а р е ч н ы й , 1997; О б н и н с к , 1999; Г а т ч и н а , 2002; З а р е ч н ы й , 2004; О б н и н с к , 2006); н а  
Н а ц и о н а л ь н
ы х  
к о н
ф





р и м е н е н и ю
 
р е н т г е н о
в






р о т р о н н о г о
 
и з л у ч е н и й
, 














м а т е р и а л о
в  (Д у б н а , 1997; М о с к в а , 1999); н а  
К
о н г р е с с а
х  
М е ж д у н а р о д н о г о
 
с о ю з а
 
к р и с т а л л о г р а
ф
о


















н е й т р о н о
в  (Б у д а п е ш т , 1999; М о н п е л ь е , 2003; Л у н д , 
2007); н а  М е ж д у н а р о д н о м  с е м и н а р е  “Р а с с е я н и е  н е й т р о н о в  п р и  в ы с о к и х  д а в л е н и я х ” (Д у б н а , 
1999); н а  М е ж д у н а р о д н ы х  с о в е щ а н и я х  “К р и с т а л л о г р а ф и я  п р и  в ы с о к и х  д а в л е н и я х ” (А й о и , 
2000; О р с э , 2001; Д у б н а , 2006) н а  Н а ц и о н а л ь н ы х  к о н ф е р е н ц и я х  “Ф а з о в ы е  п р е в р а щ е н и я  п р и  
в ы




л е н и
я
х ” (Ч е р н о г о л о в к а , 2000, 2002); н а  Е в р о п е й с к о й  к р и с т а л л о г р а ф и ч е с к о й  
к о н
ф
е р е н ц и и
 (Н а н с и , 2000), н а  Е в р о п е й с к и х  к о н ф е р е н ц и я х  п о  в ы с о к и м  д а в л е н и я м  (К а т а н и я , 
1998; Э д и н б у р г , 2002; К а р л с р у э , 2005; П р а г а , 2006), н а  С о в е щ а н и я х  п о  и с с л е д о в а н и я м  н а  
р е а к т о р е
 И
Б Р
-2 (Д у б н а , 2002, 2003, 2005, 2006). 
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п о
л у
ч е н н ы е
 
п р и




р а с с е я н и я
 2θ = 90° и  45.5° (в с т а в к а ), о б р а б о т а н н ы е  п о  м е т о д у  Р и т в е л ь д а . П о к а з а н ы  
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Р и с
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(х =0.5-0.85), р а с п о л о ж е н н ы х  в  п л о с к о с т я х  (а с ), п р и  н а б л ю д а е м о м  а н и з о т р о п н о м  с ж а т и и  
к и с л о р о д н
ы х  




д о л ь
 
о с и
 b н е  о ж и д а е т с я , ч т о  о б ъ я с н я е т  и х  с т а б и л ь н о с т ь  п р и  
в ы





















р о с т р а н е н и
я
                   
k2/3 =(1/3 0 1/2) н а б л ю д а е т с я  ф р у с т р а ц и я  м а г н и т н ы х  в з а и м о д е й с т в и й  Mn4+-O2--Mn4+, и м е ю щ и х  








а р а к т е р
 в
д о л ь
 
о с и
 b и  н е т и п и ч н ы й  Ф М  х а р а к т е р  в  п л о с к о с т я х  (а с ). С н я т и е  
ф
р у с т р а ц и и
 
м а г н и т н
ы х  в






с ч е т
 
и з м е н е н и
я
 х




р и з а ц и и
 eg 
о р б и т а л е й
 
н а






















с т р у к т у р е
 G-т и п а  д о м и н и р у ю щ и м и  я в л я ю т с я  и з о т р о п н ы е  с в е р х о б м е н н ы е  
в








и н е н и я
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е л и ч и н
ы  
к о т о р









м а г н и т н







о л ь н
ы х  в





 э ф ф
е к т о
в  





с и л а
 
к о т о р
ы х  
о
п














































































а н ц а
 MnAs с  п о в ы ш е н и е м  д а в л е н и я  п р и  к о м н а т н о й  т е м п е р а т у р е  









г е к с а г о н а л ь н о й
 
к р и с т а л л и ч е с к о й
 





 NiAs с и м м е т р и и  
P63/mmc в  
о р т о р о м б и ч е с к у ю
 





 MnP с и м м е т р и и  Pnma, в  с о о т в е т с т в и и  с  




д у щ и
х  



















 [27]. У ч а с т к и  
д и
ф
р а к ц и о н н
ы х  
с
п
е к т р о
в  
о р т о р о м б и ч е с к о й
 ф
а з
ы  MnAs, и з м е р е н н ы е  п р и  Р  = 38 Г П а  и  Т  = 295 
и
 15 К , п о к а з а н ы  н а  р и с . 12. С п е к т р , и з м е р е н н ы й  п р и  Р  = 3.8 Г П а  и  к о м н а т н о й  т е м п е р а т у р е , 
с о о т
в




е р р о м а г н и т н о й
 
о р т о р о м б и ч е с к о й
 ф
а з е
 MnAs, в е л и ч и н а  у п о р я д о ч е н н о г о  
м а г н и т н о г о
 
м о м е н т а












                                                                                                Ф
М





             а )                                                                                  б ) 
Р и с
. 12. а ). Ф р а г м е н т ы  д и ф р а к ц и о н н ы х  с п е к т р о в  MnAs, и з м е р е н н ы х  п о  м е т о д у  в р е м е н и  п р о л е т а  
н а
 
с п е к т р о м е т р е
 Д Н -12 п р и  Р  = 3.8 Г П а , Т  = 295 и  15 К , у г о л  р а с с е я н и я  2θ = 90°. П о к а з а н ы  
э




т о ч к и
, 






















о ж е н и я
 
д и ф р а к ц и о н н ы х
 
п и к о
в  (в в е р х у ), с о о т в е т с т в у ю щ и е  а т о м н о й  и  м а г н и т н о й  с т р у к т у р е . 
б ). М а г н и т н ы е  с т р у к т у р ы  в ы с о к о т е м п е р а т у р н о й  (с л е в а ) и  н и з к о т е м п е р а т у р н о й  (с п р а в а ) 
о р т о р о м б и ч е с к и х
 
м о д и ф и к а ц и й






 = 3.8 Г П а  с  п о н и ж е н и е м  т е м п е р а т у р ы  п р и  T < Т  ≈ 110 К  н а б л ю д а л о с ь  п о я в л е н и е  
д о
п
о л н и т е л ь н





с т р у к т у р н
ы х  
м а г н и т н
ы х  
р е
ф
л е к с о
в  п
р и
 dhkl = 4.99 
и
 2.35 Å (р и с . 12), 
с о о т
в
е т с т
в
у ю щ и
х  
м а г н и т н о й
 э
л е м е н т а р н о й
 
я




а р а м е т р а м и
 a, b, 2c и  в е к т о р у  
р а с
п
р о с т р а н е н и
я
 kAFM = (0, 0, 1/2). П о л о ж е н и е  а т о м о в  м а р г а н ц а  в  т а к о й  я ч е й к е  м о ж е т  б ы т ь  
о
п
и с а н о
 п
р о с т р а н с т
в








а т о м
ы  Mn з а н и м а ю т  п о з и ц и и  4(e)1 (x1, y1, z1) и  




ы х  





п п  
с и м м е т р и и
 [17] д а е т  н а и л у ч ш е е  с о г л а с и е  с  д и ф р а к ц и о н н ы м и  













м о д е л и
 
м а г н и т н о й
 
с т р у к т у р
ы  P21/c (р и с . 12 б ), в  к о т о р о й  




м о м е н т
ы  Mn и м е ю т  Ф М  к о м п о н е н т у  в д о л ь  о с и  b и  А Ф М  к о м п о н е н т у  в д о л ь  о с и  с , 








л е н и и
 в  ф
е р р о м а г н и т н о й
 
г е к с а г о н а л ь н о й
 
с т р у к т у р е
 MnAs с  
т е м
п




 Т С  = 318 К  а т о м ы  Mn о б р а з у ю т  с л о и , п е р п е н д и к у л я р н ы е  о с и  а . 













м е ж д у
 
б л и ж а й ш и м и
 
с о с е д
я
м и
 Mn н а  р а с с т о я н и и   2.85 
Å в  б л и з л е ж а щ и х  с л о я х  я в л я ю т с я  д о м и н и р у ю щ и м и , а  в з а и м о д е й с т в и я  м е ж д у  с л е д у ю щ и м и  з а  
б л и ж а й ш и м и
 
а т о м а м и
 Mn, р а с п о л о ж е н н ы м и  в н у т р и  с л о е в  н а  р а с с т о я н и и  о к о л о  3.7 Å, з а м е т н о  
с л а б е е
. 
С




и з м е н е н и
я
 в  








г е к с а г о н а л ь н о й
 в  





с л а б о
 
с к а з
ы в









м е ж д у
 
б л и ж а й ш и м и
 
с о с е д
я
м и
 Mn, к о т о р о е  с о с т а в л я е т  
о к о л о





с у щ е с т
в
е н н о
 













о к о л о










з н а ч е н и
я
 
з н а ч и т е л ь н о
 










е л и ч и н о й
 3.7 Å. Т а к и м  о б р а з о м , 






























с н и т ь
 в  
р а м к а
х  
м о д е л и
 
К





с ч е т
 
и з м е н е н и
я
 
з н а к а
 
о б м е н н о г о
 в





м е ж д у
 




б л и ж а й ш и м и
 
с о с е д
я
м и
 Mn п р и  с ж а т и и . 
И




ж е л е
з
а
 R2Fe17-xSix (R = Lu, Y; x =0, 1.7) 
У
ч а с т к и
 
н е й т р о н н
ы х  
д и
ф
р а к ц и о н н
ы х  
с
п
е к т р о
в  Lu2Fe17, 
и з м е р е н н
ы х  п
р и
 
р а з л и ч н
ы х   
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е р а т у р е
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. 13. С п е к т р ы  Y2Fe15.3Si1.7 
и м е ю т
 
п
р и м е р н о
 






















и м е ю т
 




д о ч е н н у ю
 
г е к с а г о н а л ь н у ю
 


















               a)                                                                         б ) 
Р и с
. 13. a). У ч а с т к и  д и ф р а к ц и о н н ы х  с п е к т р о в  Lu2Fe17, и з м е р е н н ы х  п р и  P = 0, 0.85, 1.65 Г П а  и  
к о м н а т н о й
 
















о к а з а н ы
 
э




т о ч к и
, в
ы ч и с
л
е н н ы е
 









 (д л я  P = 1.65 Г П а ) и  р а с ч е т н ы е  п о л о ж е н и я  
д и ф р а к ц и о н н ы х
 
п и к о
в . 






















и н е й н а я
 
и н т е р п о
л
я ц и я
. Э












ы ш а е т
 
р а з м е р о
в  














р а к ц и о н н
ы х  
д а н н
ы х  
з а
в
и с и м о с т и
 
б л и ж а й ш и
х  
м е ж а т о м н
ы х  




м е ж д у
 
а т о м а м и
 Fe в  Lu2Fe17 
и
 Y2Fe15.3Si1.7 п





. 14. И х  р а з л и ч н о е  

















н а л и ч и е м
 




с ж а т и
я
 
к р и с т а л л и ч е с к о й
 
р е ш е т к и
 в  Lu2Fe17, 
к о т о р а
я
 
о т с у т с т
в
у е т
 в  Y2Fe15.3Si1.7. 
В
 
м о д е л и
 
л о к а л и з о
в
а н н
ы х  
м а г н и т н
ы х  
м о м е н т о
в  [9] в  п р и б л и ж е н и и  с р е д н е г о  п о л я  
т е м
п





 в  ф
е р р о
- (а н т и ф е р р о -)м а г н и т н о е  с о с т о я н и е   
                                                               TC (TN) = ZJSS FeFe
3
)1(2 +
,                                     (3)                    
г д е





а т о м о






, ni – 




о л н е н и
я
 
к р и с т а л л о г р а
ф
и ч е с к и
х  п
о з и ц и й
 





 i, zij – 
ч и с л о
 
б л и ж а й ш и
х  





 j в о к р у г  
к а ж д о г о
 





 i, Jij – 
к о н с т а н т а
 
о б м е н н о г о
 в





м е ж д у
 





 i и  j.  
П






и с и м о с т и
 
б л и ж а й ш и
х  
м е ж а т о м н
ы х  
р а с с т о
я
н и й
 Fe-Fe о т  д а в л е н и я  (р и с . 
14) и  э м п и р и ч е с к а я  з а в и с и м о с т ь  к о н с т а н т ы  о б м е н н о г о  в з а и м о д е й с т в и я  о т  м е ж а т о м н о г о  




 J(dfe-fe) [9] п о з в о л я ю т  р а с с ч и т а т ь  т е м п е р а т у р у  п е р е х о д а  в  о с н о в н о е  м а г н и т н о е  






о л ь з у
я
 в ы
р а ж е н и е
 (3). Д л я  Lu2Fe17 п р и  н о р м а л ь н о м  д а в л е н и и  р а с с ч и т а н н о е  
з н а ч е н и е
 TC = 195 K 
с р а
в






е р и м е н т а л ь н о й
 в
е л и ч и н о й
 TC = 165 K [7]. П р и  в ы с о к о м  
д а
в
л е н и и
 P = 0.85 Г П а  в е л и ч и н а  ZJ с т а н о в и т с я  о т р и ц а т е л ь н о й , ч т о  с в и д е т е л ь с т в у е т  о  
 21 
п
р е о б л а д а ю щ е м
 в






о б м е н н
ы х  в















с о о т
в




о с н о
в





















 TN = 142 K, 
ч т о
 
к а ч е с т
в
е н н о
 



















е р и м е н т а л ь н о е
 
з н а ч е н и е
 TN ~ 270 K 
с у щ е с т
в
е н н о
 




р а с ч е т н о е










л е н и и
 
р е з у л ь т а т
ы  в ы
ч и с л е н и й
 
д а ю т
 TC = 302 K, 
ч т о
 
с у щ е с т
в
е н н о
 





е р и м е н т а л ь н о й
 в
е л и ч и н
ы  438 К  [8]. Р а с с ч и т а н н о е  з н а ч е н и е  TC = 378 K д л я  Y2Fe17 п р и  




















з н а ч е н и е м
 309 К  и  б о л ь ш е  
с о о т
в
е т с т
в
у ю щ е й
 в






л е д о
в
а т е л ь н о
, в
е л и ч и н а
 Т С  в  
с о е д и н е н и
я
х  









и м и ч е с к о м
 
















у ч е т о м
 
в
а р и а ц и и
 
т о л ь к о
 
с т р у к т у р н
ы х  п
а р а м е т р о
в  в  
м о д е л и
 
к о н к у р и р у ю щ и
х  в











в ы х  ф
л у к т у а ц и й
 [10] т е м п е р а т у р а  К ю р и   
TC ∝ 20M / 0χ ,                                                               (4) 
г д е
 M0 – 




м о м е н т
 
а т о м о
в  Fe п р и  T = 0, [ ] 210 4/2)(/1)(/1 BFF IENEN µχ −+= ↓↑− , 
)( FEN↑  
и
 )( FEN↓  - п
л о т н о с т и
 э
л е к т р о н н
ы х  
с о с т о
я
н и й
 (П Э С ) в б л и з и  у р о в н я  Ф е р м и  с  
п







 +1/2 и  -1/2, I – п а р а м е т р  С т о н е р а . Э к с п е р и м е н т а л ь н ы е  и  т е о р е т и ч е с к и е  





л е к т р о н н о й
 
с т р у к т у р
ы  
с о е д и н е н и й
 R2Fe17-xMx (R = Y, Sm, Nd; M = Si, Al, Ga) 
п




и м и ч е с к о е
 






у м е н ь ш е н и е
 












е р м и
 [36], и  э т о  о б ъ я с н я е т  у в е л и ч е н и е  т е м п е р а т у р ы  К ю р и  в  р а м к а х  д а н н о й  м о д е л и .  
П
а р а м е т р
 
С
т о н е р а
 I 















т о м у
 
н а б л ю д а е м о е
 













л е н и е м
 в  Lu2Fe17 
и
 Y2Fe15.3Si1.7 






о б у с л о
в
л е н о
 
и з м е н е н и е м
 в
е л и ч и н
ы  
м а г н и т н о г о
 







 )( FEN↑ , )( FEN↓ . 




к л а д
 
в  















е р и м е н т а л ь н о
 
н а б л ю д а е м о г о
 в  
и с с л е д о
в
а н и и
 
м а г н и т н
ы х  
с
в
о й с т
в  [8] у м е н ь ш е н и я  м а г н и т н о г о  м о м е н т а  а т о м о в  Fe, п р о я в л я ю щ е г о с я  в  
у м е н ь ш е н и и
 









а т о м
 Fe п р и  Т  = 10 К , с о с т а в л я е т  (dTC/dP)M = -36 
K/Г П а  д л я  Lu2Fe17, 
ч т о
 
з н а ч и т е л ь н о
 




е р и м е н т а л ь н о й
 в
е л и ч и н
ы  dTC/dP = -425 
K/Г П а  п р и  P > 0.1 Г П а  и  (dTC/dP)M = -48 K/Г П а  д л я  Y2Fe17, ч т о  с р а в н и м о  с  э к с п е р и м е н т а л ь н о й  
в
е л и ч и н о й




о г л а с н о
 ab-initio р а с ч е т а м  [28] э л е к т р о н н о й  с т р у к т у р ы  















о д ъ е м е
 
б о л ь ш о г о
 п
и к а
 в  П Э
С
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В
 
р е з у л ь т а т е
 
и н д у ц и р о
в




л е н и е м
 










 W ~ V-5/3 (V – о б ъ е м  
э
л е м е н т а р н о й
 
я

















е р м и
 
о т н о с и т е л ь н о
 п
и к а





д а л ь н е й ш е г о
 




я т а я
 г





щ е н а
 
и с с л е д о
в
а н и ю
 
с т р у к т у р н
ы х  
а с
п
е к т о
в  
о р и е н т а ц и о н н
ы х  
ф
а з о





к о л е б а т е л ь н
ы х  
с
п
е к т р о
в , 
р е о р и е н т а ц и о н н о й
 
д и н а м и к и
 
а м м о н и
я
 в  
г а л о г е н и д а
х  














т а к ж е
 
г е о м е т р и и
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д о ч е н н




т р у к т у р н ы е
 п
р е в р а щ е н и я
 в  
г а л о г е н и д а
х  














л е н и й
 
и з у ч е н
ы  
с у щ е с т
в
е н н о
 




































о л ь з о
в
а л и с ь
 









 NH4X (X = F, Cl, Br, I) д е й т е р и р о в а н н ы е  





о б у с л о
в
л е н о
 










к о г е р е н т н о м
 




























р а к ц и о н н
ы х  
с
п
е к т р а


























д о ч е н н о й
 ф
а з
ы  II с о  с т р у к т у р о й  т и п а  CsCl в  ф а з у  IV с  
“ф












д о ч е н и
я
 
и о н о
в  
а м м о н и
я
 (р и с . 16 а ), о  ч е м  н а и б о л е е  я р к о  
с
в






и з м е н е н и е
 
и н т е н с и
в
н о с т е й
 п
и к о















и з м е н е н и ю
 х




р а к т о г р а м м
ы  




















д о ч е н н о й
 ф
а з
ы  I cо  с т р у к т у р о й  т и п а  NaCl (п р . г р . 
Fm 3 m) в  к у б и ч е с к о й  н е у п о р я д о ч е н н у ю  ф а з у  II с о  с т р у к т у р о й  т и п а  CsCl. Д а в л е н и е  п е р е х о д а  I-
II и м е е т  в е л и ч и н у  Р  ~ 0.05 Г П а  [11]. П р и  д а л ь н е й ш е м  у в е л и ч е н и и  д а в л е н и я  ND4I о с т а в а л с я  в  
ф
а з е
 II в п л о т ь  д о  Р  = 5 Г П а .  
 22 
Р и с
. 15. У ч а с т к и  д и ф р а к ц и о н н ы х  с п е к т р о в  ND4Br, 




с п е к т р о м е т р е
 Д Н -12 п р и  
д а
в л
е н и я х
 0 и  3.1 Г П а , о б р а б о т а н н ы е  п о  м е т о д у  Р и т в е л ь д а . П о к а з а н ы  э к с п е р и м е н т а л ь н ы е  
т о ч к и
, в
ы ч и с
л
е н н ы е
 
п р о ф и
л
и
 (с п л о ш н а я  л и н и я ) и  р а з н о с т н ы е  к р и в ы е  (в н и з у ), 
о т н о р м и р о
в













а )                                                                                  б ) 
Р и с
. 16. а . Р а з у п о р я д о ч е н н а я  к у б и ч е с к а я  ф а з а  II а м м о н и я  (с л е в а ) и  к у б и ч е с к а я  ф а з а  IV с  
“
ф е р р о м а
г
н и т н ы м
” у
п о р я д о ч е н и е м
 
и о н о
в  
а м м о н и я
 (с п р а в а ) в  г а л о г е н и д а х  а м м о н и я . б ). 
Т












ф а з ы
 в






е н и я
 V с  “ а н т и ф е р р о м а г н и т н ы м ” т и п о м  
у
п о р я д о ч е н и я
 
и о н о
в  









д и а г р а м м а
 NH4F (ND4F) с у щ е с т в е н н о  о т л и ч а е т с я  о т  д р у г и х  г а л о г е н и д о в  







с о е д и н е н и и
 
р е а л и з у е т с
я
 
т о л ь к о
 

















л е н и
я
х  в ы
ш е
 1.15 Г П а , а  в  о б л а с т и  м е н ь ш и х  д а в л е н и й  с у щ е с т в у ю т  г е к с а г о н а л ь н а я  и  
р о м б о
э




ы  I и  II. 
П














р а к ц и о н н
ы х  
д а н н
ы х  
з а
в
и с и м о с т и
 п
о з и ц и о н н о г о
 
п
а р а м е т р а
 







л е н и
я
 в  




г а л о г е н и д о
в  










 CsCl п о к а з а н ы  н а  р и с . 17. П р и  у в е л и ч е н и и  д а в л е н и я  в  ф а з а х  II и  IV г а л о г е н и д о в  а м м о н и я  
(а  т а к ж е  ф а з е  III ND4F) п р о и с х о д и т  у м е н ь ш е н и е  п а р а м е т р а  р е ш е т к и  и  р о с т  п о з и ц и о н н о г о  
п
а р а м е т р а
 











. 17, о р и е н т а ц и о н н ы й  ф а з о в ы й  п е р е х о д  II-IV в  ND4Br 
(д а в л е н и е  п е р е х о д а  Р  ~ 2.8 Г П а ) и  ND4Cl (д а в л е н и е  п е р е х о д а  P ~ 0.6 Г П а ) п р о и с х о д и т  п р и  




а р а к т е р н о м
 
з н а ч е н и и
 ucr = 0.153(2). В  с л у ч а е  ND4I п о з и ц и о н н ы й  п а р а м е т р  н е  
д о с т и г а е т
 э
т о г о
 х
а р а к т е р н о г о
 
з н а ч е н и
я
 в  
и с с л е д у е м о м
 












  ND4F 
п




а р а м е т р
 
























II-IV д л я  ND4I в  
и с с л е д у е м о м
 






л е н и й
















 CsCl (u > ucr).  
К
а ч е с т
в
е н н о
 




е д е н и е
 








о л а г а
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е т с т
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а т о м о
в  в
о д о р о д а





д о ч е н н о м
 





ы  II (и л и  д в у м  о р и е н т а ц и я м  и о н о в  
а м м о н и
я ) с н а ч а л а  у г л у б л я е т с я , а  п р и  д о с т и ж е н и и  х а р а к т е р н о г о  з н а ч е н и я  п о з и ц и о н н о г о  
п
а р а м е т р а
 ucr 
















т о л ь к о
 
о д н о
 п
о л о ж е н и е
 в




о д н а
 






с ж а т и и
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а м м о н и
я
 
н а б л ю д а е т с
я
 
у м е н ь ш е н и е
 





м е ж д у
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                a)                                                                                     б ) 
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. 17. a). З а в и с и м о с т и  п о з и ц и о н н о г о  п а р а м е т р а  д е й т е р и я  о т  д а в л е н и я  в  г а л о г е н и д а х  а м м о н и я  и  
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и н е й н а я
 
и н т е р п о
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я ц и я
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б ). И з м е н е н и е  п о т е н ц и а л ь н о г о  р е л ь е ф а  п р и  п о в ы ш е н и и  д а в л е н и я . 
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ы  V г а л о г е н и д о в  а м м о н и я  п р и  в ы с о к и х  д а в л е н и я х  P > 5.5 Г П а  (NH4I) – 11 Г П а  
(NH4Cl) [12], к р и с т а л л и ч е с к а я  с т р у к т у р а  к о т о р о й  о с т а в а л а с ь  н е и з в е с т н о й . Д л я  о п р е д е л е н и я  
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 (р и с . 18), к о т о р ы е  с о о т в е т с т в у ю т  в е к т о р у  с в е р х с т р у к т у р ы  
q = (1/2, 1/2, 0), о т в е ч а ю щ е м у  о б р а з о в а н и ю  т е т р а г о н а л ь н о й  с в е р х р е ш е т к и  с  п а р а м е т р а м и  at ≈ 
a 2 , ct ≈ a, 
г д е
 a - п
а р а м е т р
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а н т и
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в  п
л о с к о с т и
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 POLARIS п р и  
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в л
е н и я х
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л ь  
и
 





 (в н и з у ), 
о т н о р м и р о
в




с р е д н е к
в




о н е н и е
. С в




р н ы е
 
п и к и
, в
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у л ь
т а т е
 
п е р е х о д а
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ф а з
у  V, п о м е ч е н ы  с и м в о л о м  “S”. П о с т о р о н н и е  п и к и  о т  н а к о в а л е н  к а м е р ы  
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      а )                                                       б )                                                          в ) 
Р и с
. 20. З а в и с и м о с т и  ч а с т о т  TO ( а ) и  L м о д  (б ) о т  д а в л е н и я  в  ф а з а х  II и  IV NH4Cl и  NH4Br и  и х  
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и н е й н а я
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я ц и я
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р е ш е т к и
 в  
ф а з а х
 II и  IV NH4Cl 
и
 NH4Br (в ). С п л о ш н а я  и  п у н к т и р н а я  л и н и я  - р а с ч е т  н а  о с н о в е  
ф
у
н к ц и й
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з а д а
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а е м ы х
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а м и
 (5) д л я  ф а з ы  II и  (6) д л я  ф а з ы  IV. 
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 [12]. В о з м о ж н о , ч т о  а н а л о г и ч н ы е  и з м е н е н и я  в  д р у г и х  г а л о г е н и д а х  а м м о н и я  
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л е н и
я
х  50 < P < 450 М П а  с  п о н и ж е н и е м  т е м п е р а т у р ы  п р о и с х о д и т  п е р е х о д  и з  ф а з ы  II в  
т е т р а г о н а л ь н у ю
 ф
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 III с  “а н т и ф е р р о м а г н и т н ы м ” т и п о м  у п о р я д о ч е н и я  и о н о в  а м м о н и я . В  
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 γ - г и р о м а г н и т н о е  о т н о ш е н и е  д л я  п р о т о н а , ω - у г л о в а я  р е з о н а н с н а я  ч а с т о т а  (2pi⋅25⋅106 
р а д /c), ∆M2 - и з м е н е н и е  в т о р о г о  м о м е н т а  л и н и и  Я М Р  н а  я д р а х  1H. В р е м я  к о р р е л я ц и и  
о
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н е н и е м
 
А
р р е н и у с а
 τ=τ0exp(Ea/RT), г д е  Ea - э н е р г и я  а к т и в а ц и и  
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и с и м о с т и
 τ (Р ) к  Р =0 д а е т  з н а ч е н и е  τ = 8.55×10-12 с  п р и  Т  = 290 К . Э н е р г и я  
а к т и
в
а ц и и
 Ea 
и о н о
в  
а м м о н и
я
 в  ф
а з а
х  II и  IV л и н е й н о  в о з р а с т а е т  с  р о с т о м  д а в л е н и я . 
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ы  IV с  “ф е р р о м а г н и т н ы м ” т и п о м  у п о р я д о ч е н и я  и о н о в  а м м о н и я , EaIV ~ 18 
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к
Д
ж /м о л ь . В  с л у ч а е  NH4I, в  
к у б и ч е с к и
х  ф
а з а
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и с и м о с т и
 τ(Р ) к  Р =0 д а е т  з н а ч е н и е  τ = 4.9×10-12 с  д л я  
ф
а з
ы  II п р и  Т  = 290 К . В  т е т р а г о н а л ь н о й  ф а з е  III в р е м я  к о р р е л я ц и и  с л а б о  з а в и с и т  о т  д а в л е н и я , 
τ = 9.6×10-10 с  п р и  Т  = 150 К . Э н е р г и и  а к т и в а ц и и  в  у п о р я д о ч е н н ы х  ф а з а х  III и  IV NH4I, EaIII ~ 
13 к Д ж /м о л ь  и  EaIV ~ 14 
к
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. 23 в  в и д е  п о в е р х н о с т е й  п о с т о я н н о й  п л о т н о с т и . Э т о  р а с п р е д е л е н и е  и м е е т  
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д о л ь
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